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                       В расчетах методом молекулярной динамики, применительно к адсорбции в модельной поре были использованы атом-атомные потенциалы в виде универсальных силовых полей Oplsaa и ММ3. Модельная пора  радиусом r = 1.7 нм  и различной   ширины щели d = 07-1.6нм (адсорбционная фаза) помещалась в центр ячейки в форме параллелепипеда 8
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d нм  с периодическими граничными условиями. Таким образом, в ходе численного эксперимента молекулы  могли находиться как в адсорбционной (внутри поры) так и в поверхностной (адсорбция на торцевой поверхности поры) и паровой фазах. В такую систему при постоянной температуре помещалось определенное (разное) количество молекул  и проводился расчёт их траекторий. В докладе подробно анализируются:

                     -Методика проведения межфазовых границ и получения равновесных (в том числе предельных) чисел молекул в фазах.                        
                     -Методика нахождения  эффективной ширины модельной поры, обеспечивающей совпадение рассчитанной и экспериментальной изотерм для одного (стандартного) адсорбтива при одной температуре.

                      -Возможность априорного расчета изотерм адсорбции на этом же АУ для других адсорбтивов в широком интервале температур с использованием найденной эффективной ширины поры. Разработанный метод может быть распространен на  расчеты изотерм адсорбции компонентов бинарных и многокомпонентных смесей.

                      -Разработанный авторами новый метод получения количественных характеристик  молекулярных наноструктур адсорбатов и соответствующих жидкостей при молекулярно - динамических расчетах, основанный на методе графов. Специальная компьютерная программа позволяет выделять и запоминать все структуры (например, в случае спиртов молекулярные наноструктуры, образованные водородными связями, длиной 1.5-2.6Å) , наблюдаемые на каждом мгновенном снимке, усреднять данные для 500-1000 таких снимков, представляя таким образом «усредненные» концентрации молекулярных наноструктур (димеров, тримеров и т. д.) и затем определять структурные характеристики (длины связей, углы и т. п.)  каждой из изомерных структур в каждой группе.  
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